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Îáðàòíûå ìèöåëëû:

1. Ïåðâîå ìîäåëèðîâàíèå

Â 1988 ãîäó áûëè îïóáëèêîâàíû ðåçóëüòàòû ïåðâîãî
èññëåäîâàíèß îáðàòíûõ ìèöåëë ìåòîäîì ìîëåêóëßðíîé
äèíàìèêè. Â òîé ðàáîòå áûëà èçóœåíà îäíà îáðàòíàß
ìèöåëëà: 36 ìîëåêóë ÏÀÂ, 72 – âîäû è 1079 ìîëåêóë
íåïîëßðíîãî ðàñòâîðèòåëß. Îáùåå œèñëî àòîìîâ 1403.
Äëèíà òðàåêòîðèè 1.6 · 10

−10 ñ. Ðàñœĳò ïðîäîëæàëñß
22 œàñà ñ ïðèâëåœåíèåì 205 ïðîöåññîðîâ. Ñåãîäíß äëß
èçóœåíèß òàêîé ñèñòåìû íà ïåðñîíàëüíîì êîìïüþòåðå
ïîòðåáîâàëñß áû âñåãî 1 œàñ.

2. Ñîâðåìåííûå âîçìîæíîñòè

Ñîâðåìåííûå ñóïåðêîìïüþòåðû ïîçâîëßþò èçóœàòü
ñîäåðæàùèå îáðàòíûå ìèöåëëû ñèñòåìû, œèñëî àòîìîâ â
êîòîðûõ äîñòèãàåò 2 · 105, äëèíà òðàåêòîðèè 10

−7 − 10
−6ñ,

œèñëî ïðèâëåêàåìûõ ïðîöåññîðîâ ìîæåò èñœèñëßòüñß
òûñßœàìè. Ïîýòîìó ëîãèœåí âîïðîñ: âîçìîæíî ëè
ðåøèòü âñå ïîñòàâëåííûå ïåðåä ìîäåëèðîâàíèåì çàäàœè
îòíîñèòåëüíî èññëåäîâàíèß îáðàòíûõ ìèöåëë, åñëè
âîñïîëüçîâàòüñß âñåìè ñîâðåìåííûìè âûœèñëèòåëüíûìè
ñðåäñòâàìè?

3. Ïðîáëåìû ìîäåëèðîâàíèß îáðàòíûõ ìèöåëë

Âàæíûì ýòàïîì ìîäåëèðîâàíèß ßâëßåòñß ïîñòðîåíèå
íàœàëüíîé ãåîìåòðèè ñèñòåìû: âûáîð êîëèœåñòâ ìîëåêóë
ÏÀÂ, âîäû è íåïîëßðíîãî ðàñòâîðèòåëß ñ ïîñëåäóþùèì
ðàñïîëîæåíèåì ýòèõ ìîëåêóë â ñèñòåìå. Íà ýòîì ýòàïå
êðîåòñß ïåðâàß ïðîáëåìà: ñêîëüêî âûáðàòü ìîëåêóë?
Ïóñòü â ñèñòåìå çàëîæåíî õ ìîëåêóë âîäû è ó – ÏÀÂ.
Ïðè ëþáûõ õ è ó â ñèñòåìå ñôîðìèðóåòñß åäèíñòâåííûé
àãðåãàò. Åñëè, ïðè ôèêñèðîâàííîì õ , çíàœåíèå ó ìàëî, òî
àãðåãàò áóäåò èìåòü ñôåðèœåñêóþ ôîðìó è íå ïîêðûòûå
ÏÀÂ-îì óœàñòêè; ñ óâåëèœåíèåì ó ïëîùàäü òàêèõ
óœàñòêîâ óìåíüøèòñß; ñ äàëüíåéøèì ðîñòîì ó ôîðìà
ñòàíåò ñèëüíî íåñôåðèœåñêîé. Äëß êàæäîãî ÏÀÂ ìîæíî
ïîñòðîèòü ôóíêöèþ f (x, y), êîòîðàß îïèñûâàåò ñòðîåíèå
ìèöåëëßðíîãî àãðåãàòà â çàâèñèìîñòè îò êîëèœåñòâ âîäû
è ÏÀÂ.

Âòîðàß ïðîáëåìà ìîäåëèðîâàíèß ñîñòîèò â òîì, œòî
ôîðìà îáðàòíîé ìèöåëëû äëß ïðîèçâîëüíîãî ÏÀÂ
íåèçâåñòíà. Ïîýòîìó ìû íå ìîæåì, íàáëþäàß â
ìîäåëèðîâàíèè çà f (x, y), âûáðàòü ïðàâèëüíûå õ è
ó . Ýòî âîçìîæíî ñäåëàòü ëèøü äëß îáðàòíûõ ìèöåëë
õîðîøî èçóœåííûõ ÏÀÂ, íàïðèìåð äëß Àýðîçîëß ÎÒ.

4. Ðåøåíèå äëß îáðàòíûõ ìèöåëë Àýðîçîëß ÎÒ

Ýêñïåðèìåíòàëüíî íàäĳæíî óñòàíîâëåíî, œòî ôîðìà
îáðàòíûõ ìèöåëë Àýðîçîëß ÎÒ ñôåðèœåñêàß. Äàííûé
ýêñïåðèìåíòàëüíûé ôàêò áûë èñïîëüçîâàí â ýòîé ðàáîòå.
Áûëà ïðîâåäåíà ñåðèß ðàñœĳòîâ äëß îáðàòíûõ ìèöåëë
ñ ðàçíûìè õ è ó . Çíàœåíèß õ , ó ìåíßëè â øèðîêîì
äèàïàçîíå òàê, œòîáû ñ ðîñòîì õ óâåëèœèâàëñß è ó .

Âñåãî áûëî ðàññìîòðåíî îêîëî 30 îáðàòíûõ ìèöåëë
Àýðîçîëß ÎÒ. Â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèß íåêîòîðûå
ìèöåëëû ïðèíßëè ñèëüíî íåñôåðèœåñêóþ ôîðìó. Ôîðìà
îñòàëüíûõ ìèöåëë áûëà ñôåðèœåñêîé, íî œàñòü èç íèõ
èìåëà íå ïîêðûòûå ÏÀÂ-îì óœàñòêè.

Íà ðèñóíêå íåñôåðèœåñêèå ìèöåëëû ïîêàçàíû òĳìíî-
ñåðûì öâåòîì, ñ íåïîêðûòûìè óœàñòêàìè – ñâåòëî-ñåðûì
öâåòîì, îñòàëüíûå ìèöåëëû – œĳðíûì:
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Ñîñòàâ îáðàòíûõ ìèöåëë, ïîêàçàííûõ œĳðíûì öâåòîì,
ìîæíî ïðèáëèçèòü óðàâíåíèåì:
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Ýòà ëèíèß ïîêàçàíà íà ðèñóíêå: a – ñðåäíßß ïëîùàäü
ìîëåêóëû Àýðîçîëß ÎÒ íà ïîâåðõíîñòè ïîëßðíîãî
ßäðà ìèöåëëû (≈0.65 íì2), v – îáúĳì ïîëßðíîé œàñòè
ìîëåêóëû Àýðîçîëß ÎÒ (≈0.2 íì3), v0 – îáúĳì ìîëåêóëû
âîäû (≈0.03 íì3).

5. Âîçìîæíûå ðåøåíèß äëß îáðàòíûõ ìèöåëë,

ôîðìà êîòîðûõ äîñòîâåðíî íå èçâåñòíà.

Åñëè ýêñïåðèìåíòàëüíî ôîðìà íàäĳæíî íå óñòàíîâëåíà,
òî íåâîçìîæíî ïðîâîäèòü îòñåâ îáðàòíûõ ìèöåëë,
êàê äëß Àýðîçîëß ÎÒ. Â ýòîì ñëóœàå, âîçìîæíî,
äåéñòâåííûì ñïîñîáîì îêàæåòñß âûœèñëåíèå
òåðìîäèíàìèœåñêèõ õàðàêòåðèñòèê, íàïðèìåð,
õèìèœåñêîãî ïîòåíöèàëà ìîëåêóëû ÏÀÂ â çàâèñèìîñòè
îò ñîñòàâà ìèöåëëû. Ýòè ìåòîäû ñåéœàñ àêòèâíî
ðàçâèâàþòñß.
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